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フルポテンシヤル KKR 法を用いて計算された EFG を実験と比較することによって、 10%程度の系統誤差で EFG
を計算によって決定できることが分かつた。この手法を用いて、 MGF2、 MnF2、 COF2、 ZnF2 中の F 位置での電場
勾配を精密に計算し、実験的に知られている結合定数を用いることによって F アイソトープの四重極モーメントを決
定した。得られた 17F の四重極モーメントは -68::!:9 mb となりシェルモデ、ルによる計算よりかなり小さな値となる。




















比較することによって、 10%程度の系統誤差で EFG を第一原理計算によって決定できることが明らかになった。こ
れは従来の計算手法に比べて精度を著しく向上させた結果となっている。本研究は、それにとどまらず、フルポテン
シャル KKR 法という物性理論における強力な手法を実用化したという意味でも高く評価される。よって、本論文は
博士(理学)の学位論文として十分価値あるものと認める。
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